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ルオロメタンの間の水和自由エネルギーの差の A 計算を行った。この時、開発した方法では 273Kから 373Kまでの
温度範囲を指定したシミュレーションを 1度だけ行った。カノニカルモンテカルロ法では、273Kから 373Kまで 25K
刻みで 5 回シミュレーションを行った。両方の結果を比較し、一致する結果を得たため、以後の計算では開発した
手法を用いた。 
次に、フルオロメタン、トリフルオロメタン、テトラフルオロメタンの間の水和自由エネルギーの差を計算し
た。 
また、全てのシミュレーション結果と実験値を比較すると、定性的には一致した。 
 
3、まとめ 
私は、有機化合物の周囲の水和の様子という現象に関して、どのようなアプローチを取ればシミュレーション
で表現できるのかを示した。水和の構造に関しては、どのような置換基がどのように水和の構造に影響を与えるの
かを示した。 
また、水和の構造を反映した物理量として水和自由エネルギーの差に着目し、メタンとフッ素原子が挿入され
たメタンの間の水和自由エネルギーの差によって置換基効果を表現した。そのような温度に依存する物理量を効率
的に計算できるような手法を開発した。 
